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ゼオライトのカチオンサイトにおける分子吸着状態の解明 
Adsorption state on Cation site in Zeolite 




















カルシウムカチオンサイトのモデルには T6O6 の 12 員環を用いた(T=Si or Al)。XRD の実験データ(Olson, D. J, 
J. Phys. Chem. 1970, 74, 2758.)を用いて T および O の座標を決めた。T をすべて Si にし、H を 2 つずつ結合
させ、H のみを可変にして構造計算を行った。得られた結果を用い、向かい合う 1 組の Si を Al に代え、中心
から 0.8 Å上部に Ca を置き、Ca および Al に結合した 4 つの H のみを可変にして構造安定化を行った。得ら
れた構造を以下 CaZ と表記する。 
 
・計算コード 
 計算は全て 6-31G を基底関数とした DFT/B3-LYP を用いた。 
 
・構造計算 















Fig.1 : CaY に吸着したシクロヘキサノンの吸収スペクトル 
89
















れている。CH 伸縮領域の振動数の結果を Table1 に示す。
なお、実験値は CaY ゼオライトに吸着したシクロヘキサンの
結果である。実験、および計算結果ともに、C-H 伸縮のバン
ドは Blue Shift している。また、大きく Red Shift したバンドが
あり、これはカルシウムイオンと相互作用した炭素の CH の
伸縮に帰属する。これは、実験においても電場強度の強い















Fig.2 : CaZ クラスターに吸着したシクロヘキサン(a)と
シクロヘキサノン(b)の構造 




State Calculation Experiment Experiment
mode on CaZ in CaY Free molecule
softening 2770 2866 2853
2830
sym 2854 2866 2853
2858
2864
asym 2890 2936 2911
2916









on CaZ in CaY Free
1682 1665 1716
1693  
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